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BAB III 
KERANGKA KONSEPTUAL 
3.1 Kerangka Konseptual Penelitian 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Keterangan : 
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Keterangan Bagan : 
Uji toksisitas terdiri dari 3 jenis yaitu secara penelitian yang melibatkan 
komputer (in silico), penelitian yang melibatkan sel atau jaringan (in vitro), dan 
penelitian menggunakan hewan laboratorium (in vivo). Ketiga metode tersebut 
memiliki kekurangan dan kelebihan masing-masing, namun ketiganya bisa saling 
mendukung. Uji toksisitas secara in silico menggunakan pemodelan komputasi 
yang erat kaitannya dengan eksperimen secara in vitro dan in vivo. Tujuan dari uji 
toksisitas secara in silico diantaranya sebagai uji pendahuluan sebelum 
dilanjutkan ke uji secara in vitro dan in vivo sehingga dapat memperkecil 
kegagalan pada uji in vivo ataupun in vitro, untuk screening senyawa uji yang 
banyak (menyeleksi obat yang dapat dilakukan in vivo dan atau in vitro), untuk 
memprediksi toksisitas suatu senyawa, dan apabila senyawa uji yang akan diteliti 
tidak memungkinan dilakukan secara langsung uji dengan menggunakan metode 
in vitro dan in vivo (Ekins et al., 2007). 
Penelitan tentang toksisitas (karsinogenik dan mutagenik) senyawa antivirus 
secara in silico masih terbatas. Sifat karsinogenik dan mutagenik obat yang 
dikonsumsi dalam jangka panjang dapat menyebabkan kanker. Data-data 
pendukung terkait toksisitas senyawa antivirus masih belum banyak, oleh karena 
itu, dibutuhkan penelitian lebih lanjut terkait toksisitas senyawa antivirus. 
Penelitian ini untuk memprediksi toksisitas dari obat golongan antivirus 
menggunakan perangkat lunak Toxtree v.2.6.13 yang dapat memprediksikan 
gugus yang bersifat karsinogenik dan mutagenik pada senyawa antivirus. Setelah 
itu, dilakukan analisis gugus fungsi penyebab karsinogenik dan mutagenik. Untuk 
mengakses perangkat lunak Toxtree membutuhkan data SMILES (The Simplified 
Molecular Input Line Entry System). Senyawa yang bersifat karsinogenik dan atau 
mutagenik berdasarkan Toxtree akan dilanjutkan dengan pengujian doking dengan 
menggunakan perangkat lunak Molegro Virtual Docker (MVD). 
Pengujian docking menggunakan MVD untuk memprediksi interaksi obat 
dengan reseptor. Dari analisa tersebut dapat diketahui jenis ikatan, gugus 
farmakofor, dan asam amino obat antivirus yang berikatan dengan reseptor. 
Proses docking menggunakan MVD membutuhkan struktur obat yang telah 
disimpan dengan format penyimpanan SYBYL MOL2 (SYBYL2) pada aplikasi 
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ChemDraw 3D serta membutuhkan kode reseptor dalam bentuk ID PDB yang 
sesuai dengan senyawa antivirus diperoleh dari Bank Data Protein (PDB).  
Setelah dilakukannya penelitian ini, diharapkan dapat memberikan 
rekomendasi bagi peneliti selanjutnya untuk dilakukan modifikasi gugus fungsi 
yang bersifat karsinogenik dan mutagenik agar dapat meminimalisasi efek 
samping dari obat antivirus itu sendiri.   
 
